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تقدیم به 
پدرو مادر مهربانم و خواهر و برادر عزیزم:

‌ینماید: ‌های که همیشه انتظارش را داشتم و اینک چه حقیرانه م لحظ

 آنچه انگاشتم و آنچببه در سببطور بببر انعطبباف کاغببذها رسببم کببردم همببه را تقببدیم مببی کنببم بببه
‌یناپذیرترین دستان آسمانی که در پیچ و تاب های نورانیشان پیغمبران آسببمانی مببن بودنببد و  خستگ

همیشه آوازهای پاک فرشتگان صبح در مسیر زندگانیم به مهربانی بی پایانشان آراسته است.
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‌فسککنجی فرکککانس ‌تیونی تحت بررسی با استفاده از روش تابعیت چگالی و طی ‌ننامه ساختار مایعا  در این پایا
‌نهککا بککا اسککتفاده از ‌جیو ‌یهای فضایی زو ‌تبند ‌یهای نسبی و تغییرات صور  ارتعاشی مورد مطالعه قرار گرفته است. انرژ

‌فسنجی تشدید مغناطیس هستهB3LYP/6-31G(d(  روش     بررسی شده است و ساختار حالت پایه با استفاده از طی
‌ننککامه ‌شهای هارتری-فاک و تابعیت چگالی نتایج تجربی با نتایج نظری مقایسه شده است. همچنین در این پایا  و با رو

‌تیونی بررسی شده است. ‌شهای الکترواستاتیک در ساختار مایعا تاثیرات پیوند هیدروژنی و برهمکن

‌تیونی ‌فسنجی تشدید مغناطیس هسته،کلمات کلیدی: مایعا ab initio ، هندسه مولکولی، پیوند هیدروژنی ، طی
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۱مایعات یونی- ۱-۱ 

‌تیونی- ۱-۱-۱ ‌هی پیدایش وکاربرد مایعا نحو

‌هی ذوب نمثثک هثثا بالسثثت. بثثرای مثثثال ‌هی ذوب ،در یک دیثثد کلثثی نقط ‌هی۸۰۱ در کلریثثد سثثدیم نقط    درج
‌کهثثا بثثا دماهثثای ذوب کمثثتر از ،سیلیسیوس است. با وجود این ‌کها یثثا مخلثثوطی از نم   درجثثه۱۰۰ یک نوعی از نم

‌یبریثثم. ابتثثدا ‌ن ها نام م ‌تیونی وجود دارند. موادی که ما الن به عنوان مایعات یونی از آ  سیلیسیوس تحت عنوان مایعا
‌شهای فریدل-کرافتس  ‌نها با عنوان « نفت قرمثثز » یثثاد۱۹در اواسط قرن  ۲در واکن   شناسایی شدند. که در آن زمان از آ

‌یشد. کمی جلوتر در قرن  ‌کهای نیترات آلکیل آلومینات شناسایی شد. در سال ،  ۲۰م  ۳جثثری اتثثوود، ۱۹۷۰برخی نم

‌نها را « ‌کهای مایع را شناسایی کردند و نام آ ‌های از نم  » نامیدند.liquid clathratesاز دانشگاه آلباما نوع ناشناخت
‌کهایی با آلکیل آمونیوم و ترکیبی که دارای یک یا چند مولکول آروماتیثثک اسثثت تشثثکیل شثثده   این مواد نم

‌یباشد. که در آن  M[Al۲(CH۳)6[فرمول کلی این ترکیب  است. یک هالید است. Xیک کاتیون آلی یا معدنی و M م
‌یتواننثثد در۲۰مطالعات انجام شده در قرن  ‌های مثثثل آمونیثثوم نیثثترات هثثم م ‌کهثثای سثثاد ‌یدهد که نم   نشان م

  فهمیده نشده بود و تمایلی نسبت به، ۱۹۹۰دماهایی در زیر اتاق به حالت مایع باشند. فواید کاربردی این مواد تا سال 
‌همندی به این ترکیبات نمایثثان شثثد. شثثاید ایثثن نکتثثه بثثه زمثثانی،۱۹۹۲این مواد وجود نداشت. تا اینکه در سال    علق

‌هی ایمیدازولیوم که در مقابل آب پایدار بودند سنتز شدند. الن مقالت زیثثادی ‌یگردد که کاتیونهای مایع یونی با پای  برم
‌یشوند [ ].۱تحت عنوان مایعات یونی منتشر م

‌لهای آلی به خثثاطر ویژگثثی طثثبیعت دوسثثتی آنهثثا، سیسثثتم عملکثثردی بثثدون ‌لهای جایگزین برای حل  حل
‌لهثثایی هسثثتند کثثه ًل مایعات یونی یک دسثثته از حل ‌یدهند که در شیمی سبز مورد توجه است. مث  فاضلب را ارائه م
‌هاند و به  علت ویژگی منحصر به فردی که دارند بیش از بیش مورد توجه قثثرار ‌لهای آلی فرار قبلی شد  جایگزین حل

‌هاند. اولین نسل مایعات یونی سنتز شده در مقابل رطوبت و هوا از پایداری کافی برخوردار نبودند. گرفت

   ۱    Ionic Liquids (ILs)

   ۲    Friedel–Crafts

   ۳    Jerry Atwood

۱
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‌یشد که پودر هالیدهای پیریثثدینیوم و کلریثثد آلثثومینیم را مخلثثوط و بثثه شثثدت   کاربرد آنها به موارد خاصی محدود م
ًا مایعات یونی در دمای اتثاق ‌یرنگ و شفاف حاصل شود. اما بعد ‌یدادند تا یک محلول ب  و پایثدار در مقابثل۱حرارت م

 - متیل- ایمیدازولیوم و آنیون آنها استات ، نیثثترات و۲- آلکیل -۱رطوبت و هوا سنتز شد که کاتیون این مایعات یونی 
تترا فلوئورو بورات بود.

‌کهثثای بثثا دمثثای ذوب زیثثر ‌ینظیثثری بثثرای انجثثام۱۰۰محققین متوجه شدند که نم ‌طهثثای ب   درجثثه سیلسثثیوس محی
‌شهای شیمیایی هستند. لذا مایعات یونی به عنوان حلل برای سنتز مواد آلی پیشنهاد شد. بعدها کاربردهای متنثثوع  واکن

‌هی الکتروشیمیایی و طیف سنجی ارائه شد. ‌ههای کروماتوگرافی، استخراج، تجزی ‌تیونی در زمین دیگری ازمایعا
‌یشوند. نقطه ذوب آنها زیر  ‌کهای آلی هستند که به آسانی ذوب م ‌هی سیلسیوس است و در۱۰۰مایعات یونی نم   درج

‌یرسند. یعنی در دمای اتاق مایع هستند که به آنها مایعات یونی در دمثثای۲۵برخی موارد به زیر    درجه ی سیلسیوس م
‌یشود. علت این امر وجود گروههای آلی حجیم و نامتقارن در ساختار مایعثثات یثثونی و لثثذا پثثایین بثثودن  اتاق گفته م

‌یباشد [  ].۳و۲انرژی شبکه بلور آنها م

‌تیونی- ۲-۱-۱ ساختار مایعا
 

‌ههثثای آلثثی ‌هاند کثثه کثثاتیون شثثامل گرو ‌کها از یک کاتیون و یک آنیون تشکیل شد ‌تیونی مانند سایر نم  مایعا
‌نهای ایمیدازولیوم ‌نهثثای آلثثی ،پیرولدنیوم ،پیریدینیوم ،حجیم مانند: کاتیو  آمونیوم و فسفونیوم و آنیون هثثم شثثامل: آنیو

‌لسولفونات ‌یفلوئورواستات  ،]TFO [-مانند: تری فلوئورومتی CF[ –تر ۳ CO ‌یفلوئورومتیثثل-(بیثثس ،]۲  سثثولفونیل) تر
‌نهثثای معثثدنی نظیثثر] TF۲N [-ایمیثثد BF[-تثثترافلوئوروبورات ،پرکلثثرات، نیثثترات، برمیثثد، کلریثثد: و آنیو ۴ [ 

‌یباشد که مایعات یونی را به خاطر این ساختارشان] PF6[- هگزافلوئوروفسفات ‌لهای غیرمولکولی نیثثز، و غیره م  حل
‌ینامند ‌کها به صورت . م ‌یشثثوند] کثثاتیون] [آنیون[مایعات یونی مانند نم  متیثثل-۳-آلکیثثل -۱کثثاتیون . نمثثایش داده م

‌یشود که] RMIM[ + ایمیدازولیوم به فرم ‌هی نام آلکیل است  Rنوشته م ].۴[نشان دهند

  ۱ Room-temperature ionic liquids (RTILs)

۲
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‌نهای موجود در مایعات یونی۱-۱شکل  . برخی کاتیون و آنیو

‌تیونی-   ۳-۱-۱ برخی خواص فیزیکی و شیمیایی مایعا

‌یتوان به فراریت کم، فشار ‌تیونی به خاطر داشتن ساختار ویژه، خصوصیات منحصر به فردی دارند که م  مایعا
 بخار جزئی، اشتعال ناپذیری، پایداری حرارتی بال، حللیت خوب برای ترکیبات آلی و معثثدنی، هثثدایت یثثونی بثثال و
‌یشثثوند کثثه هثثر کثثدام ‌تیونی وافری سثثنتز م ‌تیونی، مایعا ‌نهای مایعا ‌نها وآنیو  غیره اشاره کرد. همچنین با تغییر کاتیو

‌یگویند [ ‌یباشند لذا به آنها ترکیبات قابل طراحی نیز م ].۵دارای خصوصیات فیزیکی و شیمیایی متفاوت با هم م

-  فشار بخار ناچیز۱-۳-۱-۱

‌لها هم با نیروهای واندروالسی وهم با نیروهای الکترواستاتیک درکنارهم قرار دارند ولثثی در ‌تیونی مولکو  در مایعا
‌یشود ‌تیونی م ‌لهای آلی فقط نیروی واندروالسی حاکم است که این باعث فراریت کم مایعا  . لذا آلثثودگی زیسثثتیحل

‌یتثثوان بثثه ‌لهای آلی فشار بخار ناچیز دارند که این را هم م ‌تیونی نسبت به حل ‌یرسد. همچنین مایعا  آنها به حداقل م
‌لهای آلی ربط داد. ‌تیونی در مقایسه با حل ساختار مایعا

‌هی دمایی مایع بودن  و پایداری حرارتی۲-۳-۱-۱ - محدود

‌هی دمایی مایع بودن یک حلل، فاصثثله بیثثن نقطثه ذوب تثثا نقطثه جثوش آن اسثت ‌تیونیمحدود ًل  در مایعثثا  . مث
]BMIM][BF۴ درجثثه سیلیسثثیوس اسثثت. هثثر چثثه محثثدوده دمثثایی کمثثتر باشثثد۴۰۰] محدوده دمثثایی مثثایع بثثودن  

۳
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‌یشود. همچنین مایعات یونی پایداری حرارتی بالیی دارند که وابسته به نثثوع کثثاتیون و ‌عیونی کمتر م ‌دپذیری مای  کاربر
 درجه سیلیسیوس است.۴۵۰ تا۲۵۰آنیون است. دمای تخریب مایعات یونی معمول از 

 نقطه ذوب -۳-۳-۱-۱

‌عیونی روی نقطه ذوب موثر است ‌لهاینوع کاتیون و آنیون یک مای ‌عیونی را تحثثت. عام   اصلی که نقطثثه ذوب مثثای
‌شهثای ‌نها، پیوندهای هیدروژنی و برهمکن ‌نها، تقارن یو ‌نها، توزیع بار روی یو ‌یدهند. شامل بار، اندازه یو  تاثیر قرار م

‌یشود. الکترواستاتیک است ‌کهای فلزات قلیایی بالترین. افزایش اندازه کاتیون و آنیون منجر به کاهش نقطه ذوب م  نم
‌نهای آلی بزرگ، نقاط ذوب تا دمای اتاق کثثاهش ‌نهای معدنی با کاتیو ‌ییابنثثد نقطه ذوب را دارند و با تعویض کاتیو  .م

‌لهای زیادی روی نقطه ذوب اثر گذار هستند مایعات یونی دربرخثثی مثثوارد ازایثثن قاعثثده پیثثروی  اما به دلیل آنکه عام
‌یکنند .نم

‌لترمی شثثود لثذا نقطثثه ذوب ‌نتر باشد فشردگی یون ها در جامثثد مشثثک  هر چه کاتیون موجود در مایع یونی نامتقار
‌ییابد ‌شها بیثثنکاهش م ‌ههای عاملی روی کاتیون نقطه ذوب را بواسطه افزایش در تعداد برهمکن  . همچنین افزایش گرو

‌یدهد. افزایش در طول زنجیر آلکیل روی کاتیون ایمیدازولیوم در ابتدا به دلیل کاهش تقارن، منجثثر بثثه ‌نها افزایش م  یو
‌یشود. اما با افزایش طول زنجیر آلکیل از حد خاصثثی بثثه دلیثثل افزایثثش نیروهثثای واندروالسثثی و  کاهش نقطه ذوب م

‌ییابد. ‌نها در ساختار جامد، نقطه ذوب افزایش م افزایش میزان فشردگی یو

گرانروی -۴-۳-۱-۱

ًا وابسثته بثه ‌لهای مولکولی هستند. گرانروی مایعات یثونی شثدید ًل خیلی گرانروتر از حل  مایعات یونی معمو
‌یباشثد. افزایثش در شثثدت پیونثثدهای،دما ‌شهثثای واندروالسثثی م   تمایل آنها برای تشکیل پیوند هیثدروژنی و برهمکن

‌یشثثود. خلثثوص مایعثثات یثثونی پثثارامتر مهمثثی روی  هیدروژنی و نیروهای واندروالسی منجر به افزایثثش گرانثثروی م
‌های در گرانثثروی مثثایع یثثونی دارد. مثل آب ‌یباشد. مقادیر کم ناخالصی در مایع یونی اثثثر قابثثل ملحظ  گرانروی آنها م

تمایل به کاهش گرانروی اما ناخالصی کلراید به علت تشدید پیوند هیدروژنی تمایل به افزایش گرانروی دارد.
‌لتر شدن و فلوئوردار شدن زنجیره آلکیثثل روی حلقثثه ایمیثثدازولیوم بثثه  اگر آنیون ثابت نگه داشته شود با طوی
‌یتثثوان ‌ییابد. همچنین با شاخه دار شدن زنجیره آلکیثثل م ‌یتر شدن نیروهای واندروالسی گرانروی افزایش م  واسطه قو
‌تیونی ‌تیونی حاوی کاتیون فسفونیوم گرانثثروی بیشثثتری نسثثبت بثثه مایعثثا ‌تیونی را کاهش داد. مایعا  گرانروی مایعا

۴
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‌یدهد. ‌تیونی، گرانروی را به مقدار قابل توجهی کاهش م حاوی کاتیون ایمیدازولیوم دارند. افزایش یک حلل به مایعا

چگالی -۵-۳-۱-۱

‌یتوانثثد روی چگثثالی مثثوثرچگالی ‌تیونی معمول بزرگتر از چگثثالی آب اسثثت. نثثوع کثثاتیون وآنیثثون م   مایعا
‌یشود و نیثثز اگثثر ‌یباشد. اگر کاتیون ثابت نگه داشته شود افزایش در جرم آنیون منجر به افزایش چگالی مایع یونی م  م
‌تیونی حثثاوی فسثثفونیوم چگثثالی ‌ییابثثد. مایعثثا  آنیون ثابت نگه داشته شود، با افزایش اندازه کاتیون چگالی کثثاهش م
‌تیونی اثر کمثثتری روی ‌یهای موجود در مایعا ‌تیونی حاوی کاتیون ایمیدازولیوم دارند. ناخالص  کمتری نسبت به مایعا

‌یشود. چگالی در مقایسه با گرانروی دارند و افزایش دما منجربه کاهش دانسیته م

- حللیت6-۳-۱-۱     

‌یباشد ‌تیونی در آب وابسته به ماهیت آنیون، طول زنجیر آلکیل کاتیون و دما م ‌نهثثاحللیت مایعا  . بطثثور کلثثی آنیو
ًل افزایش طول زنجیره آلکیل درکاتیون مایعات یونی منجر بثثه ‌یکنند، اصو  امتزاج پذیری مایعات یونی با آب را تعیین م

‌یشود. به عنوان مثال مایعات یونی [  با زنجیثثره آلکیثثل کمثثتراز شثثش کربثثن] CnMIM][BF4کاهش حللیت در آب م
محلول در آب و بیشتر از شش کربن نامحلول درآب هستند.

‌یباشد  .حللیت ترکیبات آروماتیک مثل بنزن در مایعات یونی حاوی کاتیون ایمیدازولیوم بیشتر از ترکیبات اولفین م
‌تیونی هستند. مواد یونی و قطبی حللیت خیلی بثثالتری دارنثثد و بثثا افزایثثش ًل غیر قابل امتزاج با مایعا ‌نها معمو  آلکا

‌ییابد [ ‌نها در مایعات یونی افزایش م ].۵طول زنجیر آلکیل در مایعات یونی حللیت آلکا

‌های مایعات یونی- ۴-۱ مروری بر مطالعات انجام یافته در طیف سنجی تشدید مغناطیس هست

‌ههای طیثثف سثثنجی بثثه کثثار ‌های  برای آنالیز داد ‌شهای معتبر بطور گسترد ‌شهای مکانیک کوانتومی به عنوان رو  رو
‌یروند ‌لهای باab initio . در نتیجه محاسباتم ‌فسنجی برای مولکو   برای پیشگویی سریع و قابل اعتماد پارامترهای طی

‌هی محاسبات مکانیک کوانتومی انجام شده ‌مهای شیمیایی که بوسیل ‌یروند. در نتیجه تعداد سیست ‌هی متوسط بکار م  انداز
‌لهای اخیر در حال افزایش است. ‌هی در سا است بطور فزایند

‌تیونی اسثثت ‌هی مایعا ‌فسنجی برای مطالع ‌شهای طی ‌فسنجی تشدید مغناطیس هسته، یکی از پرکاربردترین رو  .طی
‌هگیری ،از یک طرف ‌تیونی انجثثام شثثده1HNMR انداز   برای تأیید ساختار کاتیون و همچنین برای آنالیز خصلت مایعا

۵
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‌هگیری  ‌تیونی1HNMRاست. اولین کار انجام شده برای انداز   صثثورت۳ و آرمسترانگ۲ وگراتذل۱سدون  توسط مایعا
].۸ و۷و6گرفته است [

‌تیونیNMRاز طرف دیگر هدف اصلی برخی مطالعات    درک بهتر از برهمکنش بین کاتیون و آنیثثون، روی مایعا
‌تیونی است.      ‌ههای کاتیونی و آنیونی مایعا ‌لهای حلل و گون یا برهمکنش بین مولکو

‌شهای در دسترس در مورد مطالعات ‌جکننده است. حثثتی در برخثثی مثثوارد بثثاNMRمتأسفانه گزار ‌تیونی گی   مایعا
‌ههای تجربی اختلف فاحشی دارند.  داد

‌هی نیومن و همکارانش در سال 1HNMRاولین طیف  ‌تیونی بوسیل ‌کهثثای پیریثثدینوم۱۹۷۲ مایعا ‌هی نم   در مطثثالع
‌هی طیثف سثنجی تشثدید مغنثثاطیس هسثثته در۹گزارش شده است [  ]. باید در اینجا ذکر کرد که به رغم کاربرد گسترد

‌تیونی ‌هی تجربی مایعا ‌نها صورت گرفته اسثثت. در اصثثل  از،مطالع ‌هی شیمی محاسباتی آ ‌شهای اندکی در حوز   گزار
‌شهای گذشثثته  ‌ههای تجربی کمک گرفت. در گزار ‌یتوان در آنالیز و تفسیر داد ‌شهای شیمی کوانتومی م  -آلکیثثل۱ ،رو

 -متیثل ایمیثدازولیوم۳-آلکیثل ۱-متیثثل ایمیثثدازولیوم تترافلوئوربرمثثات و ۳-آلکیثثل ۱-متیل ایمیثثدازولیوم برمیثد و  ۳
‌شپذیر و جدا ‌لهای متفاوت با استفاده از دو مدل حلل پوشی پیوستار قطب  هگزافلوئوروفسفات در فاز گازی و در حل

شده انجام شده است. 
‌هی پایه **B ۳ LYP و با تابعیتGIAO   از روش ،در این گزارش 6­۳ و مجموع ۱++ Gشگوئی طیف‌  برای پی

‌ههای نظری محاسبه شثثده حالت  ‌شهای13cNMR و 1HNMRتجربی استفاده شده است. داد   برای توصیف برهمکن
‌یشودبویژه‌ی  ].۱۰ [ین حلل و حل شونده استفاده م

‌لپوشثثی۳-آلکیل ۱در گزارش دیگری ساختار   ‌یکلرومتان با استفاده از مثثدل حل  -متیل تترافلوئوروبرمات در حلل د
‌یهثثا ‌هی انرژ   تغییثثرات،پیوستار قطبش پذیر مورد مطالعه قرار گرفته است. در این گثثزارش ابتثثدا بثثا اسثثتفاده از مقایسثث

‌هی پارامتر جابجثثایی شثثیمیایی شثثیمیایی نظثثری و ‌هی بعدی از مقایس ‌تبندی فضائی مطالعه شده است و در مرحل  صور
 تجربی بهترین ساختار تخمین زده شده است. در این کار همچنین اثرات غلظت و قطبیت هم مورد بررسی قرار گرفتثثه

‌هی ایمیثثدازولیوم صثثورت گرفتثثه اسثثت.۱۱است [ ‌تیونی بثثا پثثای ‌لسازی بثثر روی مایعثثا  ]. بیشتر کارهای تجربی و مد
‌تیونی هستند که به علت برخی خواص ویژه مانند پایداری گرمایی ‌های از مایعا ‌تیونی با بیس پیریدینیوم نوع ویژ  مایعا

‌هاند [ ].۱۲بال مورد توجه ما قرار گرفت

    ۱  Seddon et al

    ۲  Gratzel et al

    ۳  Armstrong et al
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‌نهثثا نیثثاز ‌ههای قابل اعتمادی از سثثاختار و پیونثثدهای موجثثود در آ ‌تیونی داد  برای ارتباط بین خواص و ساختار مایعا
‌فسنجیبخاطر اینکه با استفاده از روش . است ‌یتوان بطور واضح اطلعثثات کثثاملی از سثثاختار بدسثثت X-rayطی  نم
‌شهای طیف سنجی برای این منظور استفاده کرد ،آورد ‌یتوان از رو .بنابراین م
‌تیونی مورد استفاده قرار گرفته است  ‌های در مطالعات مربوط به مایعا ‌فسنجی ارتعاشی بطور گسترد  و به علت طی

‌یتوان طیف های هر ایزومثثر را بطثثور ‌ههای جداگانه قابل مشاهده هستند و م  اینکه همه ایزومرهای ممکن بصورت گون
 :بثثرای مثثثال. پیوندهای هیدروژنی در طیف ارتعاشی هر ایزومر قابل مشاهده اسثثت ،جداگانه مشاهده کرد. علوه بر آن

‌هی  نزدیک  ‌یدهد۳۰۵۰پیوند هیدروژنی مربوط به کلر در ناحی ].۱۳ [  رخ م

‌فسنجی۶-۱ - طی
 
‌فسنجیط ‌یشود که در این بین ماده ممکثثن اسثثت ،ی  انثثرژی به برهمکنش بین ماده و تابش الکترومغناطیسی اطلق م

)  ۱-۱ (: جذب یا نشر کند
‌تهای اولیه و نهایی جسم و  : .تابش الکترومغناطیس است فرکانس  v  ثابت پلنک و hاختلف انرژی بین حال

‌فسنجی ‌هی ساختار مولکولی و فرایندهای مولکولی است ،طی . قویترین ابزار شیمیدانان برای مطالع

‌فسنجی تشدید مغناطیس هسته- ۷-۱ ‌۱طی

 که در میدان مغناطیسی قرار گرفته و انتقالتی که در ناحیه فرکانس رادیثثویی اتفثثاق ،انرژی مغناطیسی هسته به 
‌یشود ‌یافتد را شامل م   انجام شثثد ولثثی کثثاربرد آن در شثثیمی پثثس از۱۹۴۵نخستین آزمایشها در این حوزه در سال . م

. امکان پذیر شد۱۹۴۵در سال  ۲کشف جابجایی شیمیایی
  این حثثوزه از طیثثف، ) ۱۹۵۳ (۲۰تجاری در اواسط قرن  NMRبا آغازی نه چندان سریع و پس از تولید نخستین  

‌هسنجی پیشرفت سریعی نمود. امروزه کاربرد روش  ‌فسنجی تشدید مغناطیس هست  چنثثان توسثثعه یثثافته کثثه دارای طی
‌فبینی مثل  ‌شهای قدیمی طی ‌هی رو ‌هدر حقیقت . شده است IRو  uvاهمیتی همپای  طیف سنجی تشدید مغناطیس هست

‌هها از ‌ههای دیگر بیشتر است،تواناتر است. اما متاسفانه بهای دستگاه آن  IRو uvدر بسیاری از زمین   نسبت به دستگا
]۱۴.[

    ۱  Nuclear Magnetic Resonance (NMR)

    ۲  Chemical Shift (CS)

۷
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‌فسنجی ‌شهای طی ‌هی رو ‌یشثثوند بثثر اسثثاس فرکثثانس،در هم ‌فهایی کثثه مشثثاهده م   شثثدت و شثثکل نوارهثثا یثثا، طی
‌یشوند. این خواص قابل مشاهده به پارامترهای مولکولی سیستم وابسته است که این پارامترهثثا ‌فهایشان توصیف م  طی

‌تهای پوشش ‌تهای جفت شدگی۱( ثاب ‌یباشد [۲ و ثاب ].۱۴ هسته و طول عمر ترازهای انرژی ) م
‌فسنجی  یکی از قویترین و پرکاربردترین فنون برای تشثثخیص خثثواص سثثاختاری و دینثثامیکی ،این روش طی

‌مهای مولکولی است ‌های سیست ‌فسنجی تشدید مغناطیس هست ‌ههثثای علمثثی متفثثاوت بثویژه. طی  اثثرات مهمثی در حوز
 علوه بثثرآن یثثک جثثایگزین مناسثثب بثثرای. علم مواد وفیزیک دارویی بر جای گذاشثثته اسثثت ،زیست شناسی ،شیمی

‌شهای  ‌یتوان از  X-rayرو ‌یدهد. م ‌فسنجی اطلعات ساختاری مهمی را به دست م  است. به علت اینکه این روش طی
‌شهای نظری استفاده کرد  ‌هی رو ‌فسنجی مرجع برای توصیف کیفیت و مقایس ].۱۵[آن به عنوان یک روش طی

‌های بسیاری از دانشمندان  ‌فسنجی تشدید مغناطیس هست ‌هی فیزیک مولکثثولی مثثواد بلثثوری و غیثثر  طی  را برای مطالع
‌هی تصویربرداری ‌نهای بسیار پیشرفت ‌یگیرند و همچنین در فنو ۳ پزشکی مثلغیربلوری به کار م

MRI هم مورد استفاده 
‌یگیرد ].۱۵[ قرار م

‌هایامروزه متخصصین  ‌فسنجی تشدید مغنثثاطیس هسثثت ‌ههثثای کثثاری را درطی   بثثا ایثثن مسثثائل سثثروکار دارنثثد و حوز
‌شهای زیر تقسیم بندی کرده اند : بخ

‌شها برای طیف گیری ) الف  تهیه طیف و توسعه رو
بدست آوردن پارامترهای مغناطیس هسته ای از طیف ) ب 
‌لهای فیزیکی یا نظری) ج  تفسیر یا پیش بینی این پارامترها با استفاده از مد
‌ههای ترمودینثثامیکی وسثثینتیکی ،تعیین ساختار: استفاده از این اطلعات در مسائل شیمی از قبیل) د   بدست آوردن داد

]۱۴[وغیره. 
‌هی م ‌هیطالع ‌فسنجی تشدید مغناطیس هست ‌فسنجیطی ‌جترین مطالعات در این بخش طی ‌لها از رای   مایعات و محلو

‌هی آن ‌فسثثنجی تشثثدید مغنثثاطیسزیرا از یک سو حساسثثیت تکنیثثک . فاز گازی معمول نیست در است. اما مطالع  طی
‌های ‌کهثثای طیفثثی در ).فشار بخار در حدود یک اتمسفر نیاز است  ( در فاز گازی نسبتا کم استهست  و از یک سثثو پی

‌کهای مایعات است  ‌نتر از پی ‌ضتر و په ‌نشدگی طیفها درحدود چندین هرتز است ( فاز گازی عری  بخاطر اینکثثه. )په
‌کها در فازگازی ‌هی پی ‌ککنند ‌یگیرد ،در فشار اتمسفر ،برخوردهای باری .بطور موثری صورت نم

۱   Shielding Constants

۲   Coupling Constants

۳   Magnetic Resonance Imaging (MRI)

۸


